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Abstract
Sull’elaboratore HP Exemplar SPP2000 X-Class sono stati installati ultimamente alcuni prodotti di software
applicativo. Se ne dà notizia, rimandando alle pagine WWW CILEA per maggiori dettagli.
Libreria Harwell
Sull'elaboratore HP Exemplar SPP2000 X-Class
(iclspp2.cilea.it) è stata installata la libreria
Harwell, versione 12, nel direttorio
/mcae/harwell12/. La libreria è distribuita
dalla AEA Technology.
Per facilitarne l’utilizzo è stato preparato il file
harwell_env.csh, che permette di definire
opportunamente le variabili d'ambiente
LINK_HARWELL12 e MANPATH. Perciò
l’utente, dopo aver trasmesso:
source_/mcae/harwell12/harwell_env.csh
può utilizzare le variabili definite sia per
generare l’eseguibile sia per consultare la
documentazione.
Esempio:
f77 -o eseg progr.f $LINK_HARWELL12
man harwell
La libreria contiene funzioni utilizzabili da
programma Fortran riguardanti:
• Equazioni differenziali
• Autovalori e autovettori
• Funzioni matematiche: numeri casuali,
integrali ellittici, funzioni gamma, error,
integrali, esponenziali
• Trasformazioni geometriche
• Funzioni intere e manipolazione di caratteri
• Riordinamento
• Programmazione lineare
• Sistemi lineari
• Sistemi non lineari
• Funzioni di I/O
• Funzioni polinomiali e razionali
• Integrazione numerica
• Statistica
• Interpolazione e approssimazione
• Ottimizzazione non lineare
• Funzioni speciali: tempo, costanti della
macchina, stima errori d'arrotondamento.
 
 La libreria Harwell contiene inoltre i seguenti
pacchetti, scritti in  Fortran90:
 
• AD01 Calcolo di derivate
• VH01 Minimizzazione di funzioni a molte
variabili binarie.
Dettagli dell'implementazione
La libreria è stata compilata con:
f77 +O2 per le Funzioni Fortran 77
f90 +O2 per le Funzioni Fortran 90.
Le funzioni BLAS non sono state incluse nella
libreria. Conviene infatti utilizzare quelle della
libreria MLIB, particolarmente ottimizzate per
l'elaboratore Exemplar. Nella libreria è stata
inclusa anche la funzione ZE02AM, con la quale
sono state generate le funzioni FD05A,
FD05AD, ID05A, ID05AD per l’Exemplar.
Gamess
GAMESS (General Atomic and Molecular
Electronic Structure System) è un codice
applicativo utilizzabile per calcoli di chimica
quantistica, sviluppato e distribuito dai  ricerca-
tori del Gordon Group dell'Università dell'Iowa.
Il programma permette di determinare le
funzioni d'onda RHF, ROHF, UHF, GVB e
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MCSCF, i relativi gradienti analitici e  per
alcune di esse le  correzioni dell'energia CI e
MP2. E' possibile calcolare gradienti analitici
anche per l'ottimizzazione automatica della
geometria, per la ricerca degli stati di
transizione, o per seguire il cammino di
reazione; la determinazione della matrice
hessiana dell'energia consente poi di prevedere
le frequenze di vibrazione. Il codice permette
anche di ottenere proprietà molecolari, a partire
da semplici momenti di dipolo fino a
iperpolarizzabilità dipendenti dalla frequenza, e
fornisce vari moduli grafici per la
visualizzazione dei risultati.
Sul calcolatore HP Exemplar SPP2000 X-Class
è installata la versione parallela di GAMESS
"6.1.1998".
Le procedure di utilizzo del prodotto e la
documentazione on line sono accessibili,
rispettivamente, tramite i comandi:
gamess help
gmshelp
Mopac
MOPAC è un codice applicativo semi-empirico
di tipo general purpose per lo studio di
strutture e reazioni chimiche. È fornito
ufficialmente dal Quantum Chemistry Program
Exchange (QCPE) del dipartimento di chimica
dell'Università dell'Indiana, ma non è soggetto
a copyright, per cui può essere distribuito
liberamente. Il programma utilizza gli
hamiltoniani MNDO, MINDO/3, AM1 e PM3
per ottenere gli orbitali molecolari, il calore di
formazione e la sua derivata rispetto alla
geometria della molecola. Tramite questi
risultati vengono calcolati gli spettri di
vibrazione, le quantità termodinamiche, gli
effetti di sostituzione isotopica e le costanti di
forza di molecole, radicali, ioni e polimeri. Per lo
studio delle reazioni chimiche sono inoltre
disponibili routine che consentono la
localizzazione e l'ottimizzazione dello stato di
transizione.
Sul calcolatore HP Exemplar SPP2000 X-Class
sono installate due versioni di MOPAC,
entrambe sequenziali: la 6.0 e la 7.0. La
versione 6.0 permette l'utilizzo del potenziale
elettrostatico; tale funzionalità non è
attualmente disponibile per la versione 7.0, ma
è prevista a breve.
Le procedure di utilizzo del prodotto e la
relativa documentazione (i manuali in
particolare) sono accessibili, rispettivamente,
tramite i comandi:
mopac help
mohelp
Fluent
È stata installata la versione 4 di Fluent,
prodotto applicativo per la simulazione
numerica in campo termo-fluidodinamico.
Tale versione è parallela e comprende Fluent,
Fluent/UNS, Rampant, TGrid e GeoMesh;
attualmente è in fase di test. Le caratteristiche
dei codici verranno descritte accuratamente in
un prossimo articolo.
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